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15. 分子の動力学とカオス
東大･教養 加 藤 重 樹
化学反応の速度論は遷移状態理論を基礎として発達 してきた｡化学反応は一般に反応物から
生成物-の分子の構造変化をあらわす曲線座標 (反応座標 )とその曲線に沿って定義され局所
的にそれに直交する振動,回転座標を用いて記述することができるが,遷移状態理論とは遷移
状態点と呼ばれる反応座標上の特定の点 (近似的にはポテンシャルエネルギー面の鞍点がとら
れることが多い)において可能な量子状態が等しく実現されることを仮定することにより反応
速度を求める理論である｡~この遷移状態理論は従来2分子反応に適用されてきたが, 1つの分
子が分解したり他の分子に異性化する単分子反応では遷移状態の仮定と共にェネルギー乱雑化
の仮定,すなわち反応分子の中であらゆる可能な量子状態が反応の起こる時間のスケールより
も短い時間内で実現されてしまうという仮定が導入され従来の実験事実の説明に成功を収めて
きた｡このように反応速度論は本来動的過程である化学反応の動力学に統計的仮定を導入する
ことにより簡単な措像を与えてきたが,近年, レー ザーや分子線など新しい実験手段が化学反
応の研究に用いられ上述の反応についての統計的仮定の妥当性が議論の対象になってきた｡
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